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复合氧化物的 有效基团功能以及表面 活性位等领域知识 的深度分析和组 织 表达
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建造基于 O C M 反应的催化剂分子设计 的专家系统
,



































设计催化剂活性组分的某条性质约束的范围基准 ; 如某类主体氧化物 A O
















































































































































































































































































































则该组分是 O CM 反应的活性催化剂
。
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是 O C M 反应的活性催化剂
。




V A 或 IIB 族金属的可还原金属氧化物组分并有碱性氧化物
负载
,
则该催化剂可能是 O CM 反应的活性催化剂
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在专家系统设计某类 由碱金属氧化物 负载的某些 IV
、
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IV A / V A / H B
相转变温度

















































(催化剂 有 活性相 )& (催化剂 有 修饰组分 )
- - - - - - - - 一 > (催化剂 是 活性催化剂 )
R ul eZ
:
(组分结构 是 缺陷结构 )& (组分晶格 是 氟化钙晶格类型)
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添加剂 ) l 含有 (复合物
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图 3 利用产生式表示法推理技术推断复合组分 T ho





































































































以抑制表面深度氧化反应起稳定弱活化的双氧物种 (在 O CM 反应温度下的活性氧物
















四种甚至更多种的金属 阳离子 (如 K
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基本的控制策略有数据驱动的控制策略 (正 向推理 )
、
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